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As interac,oes intermoleculares desempenham um papel essencial nos d,versos 
processos biologicos, sendo fundamental a compreensao destas interac,oes nos 
Sectores das Industrlas Farmaceuticas e de Alimentos Funcionais Os cogumelos 
representam uma fonte ilimitada de compostos com propriedades antitumorais e 
imunoestimulantes, e 0 seu con sumo foi ja relacionado com a reduc;ao do risco de 
cancro da mama. No presente trabalho, foram desenvolvidos dois estudos in si lico com 
o intuito de compreender algumas das interac,oes molecu lares presentes em 
cogumelos e responsaveis pel a sua bioactividade: 
A tecnica dos Minimos Quadrados Parciais foi utilizada para avaliar a relar,:ao entre 0 
potencial antioxidante (efeitos bloqueadores de radicais livres e poder redutor) e a 
composi,ao quimica de vinte e tres amostras de dezassete especies de cogumelos 
silvestres Portugueses . Estudaram-se varios parametros analiticos tais como cinzas , 
hldratos de carbono, proteinas, gorduras, acidos gordos monoinsaturados, acidos 
gordos polinsaturados. acidos gordos saturados, fenois, flavonoldes, aCldo ascorbico e 
[l-caroteno. e os seus resultados foram analisados pela tecnica anterior mente 
mencionada de forma a estabelecer correlar,:oes entre todos os para metros. A 
actividade antioxidante mostrou estar correlacionada com 0 tear em feneis e 
flavonaides. FOI construido um modelo QCAR (Relar,:oes Ouantitativas Composi,ao -
Actividade), cuja robustez e previsibilidade foram verificadas por metod os de validar,:ao 
cruzada internos e externos. Finalmente. este modelo provou ser uma ferramenta uti I 
na previsao do poder redutor de cogumelos. 
o software de docking Autodock 4 foi utilizado para realizar um Screening Vi rtual de 
Ligandos com 0 objectiv~ de identifrcar compostos de baixo peso molecular (BPM), 
incluindo antioxidantes, presentes em cogumelos e potencialmente envolvidos na 
actividade contra 0 cancro da mama. Foi seleccionado um grupo de dad os 
representativo de 43 compostos BPM (acidos fenalicos, flavonaides, tocoferals, 
carotenaides, ar,:ucares e acidos gordos) e efectuou-se docking molecular usando como 
alvo tres proteinas envolvidas no cancro da mama (Aromatase, Este rona Sulfatase e 
17-[l-hidroxi -esteraide desidrogenase 1). Os compostos BPM foram classificados 
quanta a sua capacidade de inibir,:ao do cancro da mama, e a info rma,8o obtlda pode 
constituir urn bom ponto de partida para 0 desenvolvimento de inibidores das proteinas 
mencionadas. a acido 4-Q-cafeoilquinico , a naringina e 0 licopeno revelaram-se as 
melhores inibidores para Aromatase, Esterona Sulfatase e 17[l-HSD1 , respectivamente. 
Os estudos de Quimica Computacional realizados permitiram a valorizar,:ao dos 
cogumelos como alimentos funcionais , podendo ser muito uteis para Industrias que 
VIS8m 0 desen volvlmento de novos nutrac8uticas au a limentas funcionais. 
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o desenvolvi mento de novas ferramentas computacionais e uma parte integra l da area 
da biolnformatica. A disponibili zag80 destas ferramentas em modalidade de aces so livre 
permitir 0 aces so a um maior numero de utilizadores e facilita significativamente 0 seu 
desenvolvimento pela faci lidade de troca de ideias entre ulilizadores. Neste Irabalho. 
serao apresenlados dois softwares desenvolvidos pelo nosso grupo de invesl igag8o: 1) 
MOlA 1 que automatiza 0 screening virlual de bibliotecas de composlos com baixa 
massa molar. utilizando as lerramentas de docking AutoDock4 e AutoDock Vina; 2) 
Chem T2 que permite a geraqao de bibliotecas de compostos analogos de baixa massa 
molar. tendo como base uma estrutura quimica de interesse. Sera ainda apresentado 
um exemplo de screening virtual ulilizando a VEGFR2 (Vascular Endolhelial Growth 
Factor Receptor 2) como proteina alvo e uma biblioteca de compostos quimicos 
derivados de tieno(3,2·bJpiridinas. Neste exemplo. 0 MOLA foi utilizado para 
automatizar 0 processo de screnning virtual e 0 Chem T para gerar a bibl ioteca de 
derivados de lieno[3 .2·bJpiridinas. 
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